























関数は GGA-PBE を使用した。表面3層、真空層10Å の Ni(111)表面に遷移金属 Fe，Co，
Cu，Rhを入れ替えた表面構造を作成した。そして水素生産過程中に最も重要な炭化水素系
吸着種 C、H、COを合金触媒表面に置いて、構造最適化を行った。選択された遷移金属中
に、Fe，Co，Cuは Niと同じ周期で、同周期合金の表面性能変化傾向を解析し、そして Ni
と別周期であり、同じ dバンド電子数を持つ Rhも計算してみて、周期ごとの表面性能変化
傾向を解析した。 
Ni を含む周期表で位置が異なる
五つの遷移金属の合金触媒の表面吸
着性能を合わせて、合金表面に対す
る表面吸着性能変化を定量的に計算
できた。更に、吸着反応は金属表面
の性質だけに関わっているではな
く、吸着種の性質も緊密に関連する
ことが確認できた。最後にも、表面
吸着過程中理論に合わない、特異の
現象も研究した。 
図１.Ni-Fe合金表面の炭素原子の吸着エネルギー 
と添加金属 Fe含有率の線形関係 
